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Fig. 1: The specific heat at constant pressure of the TiC 
phase.  
Fig. 2: The calculated Gibbs free energy curve of the Fe-P 
bcc phase at 1273K. 
Fig. 3: The calculated Gibbs free energy curve of Fe-P 
liquid phase at 2300K. 
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Fig. 4: The solubility products of the Ti4C2S2 phase with experimental 
results.   
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熱力学物性値計算を行う場合には，手法間相互の整合性に基づいた解析が必要であることを示した．また本論文
で明らかとなった結果は，本論文で対象としたさまざまな第一原理的手法が実用材料の相平衡へも適用可能であ
ることを示すばかりでなく，現在開発が盛んに進行している遺伝的アルゴリズムなどに代表される構造探索法と
組み合わせることによって，全く未知の系の理論状態図を構築する手法へ拡張し得る可能性を秘めていることを
示唆するものである． 
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